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@ MQlekulmodellbaukastert bestehendaus Wlolekulfragmemmodelien undi Verbindungselementen, die nach der 
Zusammensetzung eine (Conformation minimaler Energ.ie an.neh men 

Molekulmodellbgukasten mit statischer und. dynamischer 
Ahnlichkeit zu realen Systemen derMikrowett. 
Molekulmodelle fur nicht-kovalent interagierende chemi- 
sche Spezies> die modular aus Verbindungselementen und 
Molekulfragmentmodellen aufgebautsind, maftstabsgetreu 
die re leva rite n inter- und intrdmolekularen Krafte wiederge- 
ben und spontan eine Konformation minimaler Energie an- 
nehmen, sind Gegenstand der Erfindung. Die Verbindungs- 
elemente (chem/sche Bindungen) reproduzieren in erster 
Unle die AbhangigkeitderTorsionskraffs vom Diederwinke): 
Die nichtbindenden Interaktionen werden durch rdumlich 
fixierte Magnet e und bewegliche Multipolkappen simulrert. 
Dabei reproduzieren die fixierten Mag net e die elektrostati- 
schen Wechselwirkungen und die b ewe g lichen Multipol- 
kappen die Dispersionskrafte mafistabsgetreu. Die 'Short- 

<Range'-Absto&ungskrafte werden durch elastisch kompri- 
mierbare Oberflachen realisiert. In der Standardversion 
CO haben die Bauelemente ein spezif isches Gewicht, das gleich 
CO der einer Flussigkeit fat. Durch Eintauchen in diese warden 
*** die GravitationskrSfte eliminiert, und durch Turbulenzen 
IS konnen Temperatureffekte qualitativ dargestellt werden. In 
w der We (tall version sind die Massen der Bauelemente mafi- 
U) stabsgetreu gebaut, woraus dynamische Ahnlichkeit resul- 
" tiert. Hauptanwendungsbereich dieser Modelle sind groSe 
m molekulare System e, die, zwecks Voraussagen, mit and ere n 
Mittefnnichtzuganglich sind. 
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Molekulmodellbaukasten bestehend aus Mo lekttlf ragmen t- 
modellGii und Verbindungselementen , .die nach der Zusammen- 
setzung zum Modellmolekul inter- und intramolekulare 
Kraftf elder mafistabsgetreu simulieren und automatisch 
eine Konfonnation minimaler Energie annehmen f 
dadurch gekennzeichnet, daB 

a) die Verbindungselemente je eine Drehachse enthalten, 
die ein vom Drehwinkel (Torsionswinkel, Diederwinkel) 
abhangiges Drehmoment erzeugen und daber komplizierte 
Abhangigkeiten der Torsionskraf t vom Torsions- oder 
Drehwinkel darstellen kSnnen. 

b) die Mo lekttlf ragmen tmode lie (Atome, funktionelle Gruppen 
usw. ) mit raumlich fixierten magnetischen Dipolen und 
hSheren Multipolen derart belegt werden, daB die resul- 
tierenden magnetischen Felder die elektrostatischen 
Felder der- Molekttlf ragmen te (aus der Mikrowelt) simulie- 
ren und somit die nicht-bindenden elektrostatischen 
Wechselwirkungen mafistabsgetreu dargestellt werden. 

c) die Mo lekttlf ragmen tmode lie unter ihren Oberflachen mit 
beweglichen magnetischen Multipolkappen derart belegt 
sind, daB die nicht-bindenden Dispersionskraf te zwischen. 
je zwei Fragmenten mafistabsgetreu dargestellt werden. 

d) die Oberflachen der Molekttlf ragmentmodelle zum Teil aus 
elastisch komprimierbarem Material wie Moosgummi oder 
Gummikissen bestehen, welche die sogenannten 'Short- 
Range 1 -AbstoBungskraf te darstellen . 

e) die mittlere Dichte samtlicher Bauelemente gleich der 
einer Flttssigkeit ist, so daB jedes Modellmolekttl in 
dieser Flttssigkeit schweben kann, womit samtliche Ei-n- 
fliisse der Gravitation ausgeschaltet werden konnen. 

f) das Zusammenwirken der mechanischen Krafte (verursacht 
durch die Verbindungselemente) , der magnetischen Krafte 
(verursacht durch die fixierten und beweglichen Magnete) 
und der elastischen AbstoBkrafte (verursacht durch die 
elastisch komprimierbaren Oberflachen) die b dingt 
flexiblen Modellmolekttle in eine Konformation minimaler 
Energie zwingen. 



ORIGINAL INSPECTED 
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Molektilmodellbaukasten nach Anspruch 1 . f Ur Experiments im 
Weltall, dadurch gekennzeichnet, daB 
die Kennzeichnung e) bez&glich der Dichte entMl'lt' und 
stattdessen eine maBstabsgetreue Wiedergabe der Fragment- 
mas sen vorgenommen wird, womit die Modellmolekttle auch das 
dynamische Verbal ten eines realen chemischen Systems simu- 
lieren kd"nnen, wenn die Gravitation elirrviniert wird. . 

Molekiilmodellbaukasten nach Anspriichen 1 . und 2 . , 
dadurch gekennzeichnet, daB 
die Magnete, die die nicht-bindenden Wechselwirkungen dar- 
stellen, durch Elektrete erganzt oder ersetzt werden. 

Molekiilmadellbaukasten nach Anspriichen T. bis- 3., 
dadurch gekennzeichnet, daB 
Molekiilf ragmentmodelle , die geladene chemische Spezies 
(Ionen) darstellen, an langen magnetischen Schl&uchen be- 
festigt sind, und somit eines der Magnetpole dieser Schl&u- 
che sich fern vom Zentrum des Molektilf ragmentmodells bef in- 
det, womit in der unmittelbaren Umgebung des betroffenen 
Model 1 fragments exn elektrischer LadungsiiberschuB durch 
den lokalen magnetischen Dipol dargestellt wird. 

Molektilmodeilbaukasten nach Anspriichen 1. und 2 ♦ , 
dadurch gekennzeichnet, daB 
die f ixierten Magnete durch elekt risen geladene GegenstMn- 
de erganzt oder ersetzt werden . 

Molekiilmodellbaukasten nach Anspriichen 1 . und 2 . , 
dadurch gekenn ze ichnet , daB 
die f ixierten Magnete durch steuerbare Elektromagnete 
ergSnzt oder ersetzt werden/ 
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Beschreibung 

Titel: Molekulraodellbaukasten bestehend aus Mo lektil f ragmen t- 
modellen und Verbindungs element en, die nach der Zusammenset- 
zung eine Konformation minimaler Energie annehmen . 
Gattung: Die Erfindung betrifft Molektilmodelle, die imstand 
sind, inter- und intramolekulare Kraftf elder maBstabsgetreu 
zu simulieren, wobei die Unterteilung der Wechselwirkungen in 
Valenzwechselwirkungen und nicht^-bindende Wechselwirkungen 
(z.B. elektrostatische Krafte und Dispersionskraf te) erhalten 
bleibt. 

Angaben zur Gattung: Molektilmodelle stellen mafistabsgetreu 
vermutete Eigenschaf ten von Molekulen und AtomverbMnden der 
unsichtbaren (aber als real existierenden) Mikrowelt dar. In 
sSmtlichen Bereichen der Chemie, Biochemie und Molekularbio- 
logie dienen Molekiilmodelle zur Veranschaulichung und Deutung 
von komplizierten chemischen Strukturen und zur Konstruktion 
von neuen Strukturen. - - 

Stand der Technik; Die iiblichen Molektilmodelle (als Beispiel 
seien genannt: US-PS 32 30 643, DT-PS 24 18 043, DT-PS 24 18 
042) stellen die raumlichen (topographischen) Verhaltnisse 
der Atomverbande dar, nSmlich vermutete Atomlagen, Binduhgs- 
verhaltnisse, Volumenbelegungen usw. Die Tatsache, daB die Be- 
standteile der realen Molekiile (Atome, funktionelle Gruppen, 
Bindungswinkel usw.) als unabhangig vom Molektil betrachtet 
werden, erlaubt es, Bauka*sten mit molekiilunabhangigen Modulen 
zu konzipieren, aus denen sich eine Vielfalt von Molekulstruk- 
turen konstruieren la"Bt. Es gibt Modelle fur regelmSBige Atom- 
verbande wie Kristallgitter , die auch physikalische PhSnomene 
wie die Phasenumwandlung spezieller Gitter (Of f enlegungs- 
schrift DE 32 24 163 A1 ) oder das Verhalten von ferromag- 
netischen Gittern (Of f enlegungsschrif t 29 0 7 583) veranschau- 
lichen. 

Kritik des Standes der Technik: Die fur chemische Zwecke kon- 
zipierten Molekulmodellbaukasten beschranken sich lediglich 
auf die Dar stel lung von raumlichen Verba" ltn is sen der Mikro- 
welt. Andere Aspekte, wie die vermuteten Krafte und Wechsel- 
wirkungen zwischen den Bestandteileneines Molekills oder eines 
Atomverbands werden dabei ignoriert, obwohl gerade diese 
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Aspekte von hochster Relevanz fur don Chemiker sind. Real 
Molekiile sind keine starren Gehilde, sonderh besitzen inner 
Freiheitsgrade, die eine beschrankte Flexibilitat zur Folge 
haben. Ferner befinden sich reale Molektile fast immer in Wech- 
selwirkungen rait anderen Mdlekiilen (Liganden,. Losungsmittel- 
5 molekiile uswj bei Temperature^ die Uber 0° K liegen. Her- 

kammliche Molektilmodelle vermSgen diese Wechselwirkungen nicht 
darzustellen. -1. 

Auf gabe ; Der Erfindung liegt die Au'fgabe zugrunde, einen Mol ^ 
kulmodellbaukasten (insbesondere fur sehr groBe Molekiile) her- 

10 zustellen, der modular aufgebaut ist (womit die Vielzahl der 

chemischen Spezies zuganglich bleibt) r der tiber die rauihlichen 
Verhaltnisse hinaus auch die intramolekularen Wechselwirkungen 
quantitativ berucksichtigt , der die intermolekularen Wechsel- _ 
wirkungen <zwischen verschiede'nen Molekiilen) wiedergibt, und 

25 der die automatische Einnahme von Konformationen minimaler 

Energie bei den Model Imolekui en erm5glicht. Anders ausgedriickt ; 
Der Erfindung liegt die Auf gabe zugrunde, ein Analogmodell fiir 
chemische, n icht-kova lent inter agierende Systeme herzustellen, 
welches in der Lage ist, die Mikrowelt in ihrer klassischen 

20 Deutung (Molekttimechanik und Molekttldynamik) quantitativ zu 
simulieren. 

Ldsung; Grundlage der Erfindung ist eine mechanomagnetische Re- 

alisierung folgender wohlbekannter Tatsachen aus der Mikrowelt 

der chemischen Systeme: 
25 a) Die gesamte Konformationsenergie eines Molekuls setzt sich 
additiv zusammen aus den be format ionen von chemischen Bin- 
dungen (Torsionen, Winkeldef ormationen und Bindungsstreckun- 
gen) und aus Fernwechselwirkungen zwischen nicht direkt ver- 
bundenen Fragmenten (elektf ostatische Wechselwirkungen, Dis- 
30 persiohskraf te, PolErisationsef f ekte und sogenannte 'Short* 

Range 1 - Abs tofiungen ) . 

b) Die Bindungsdeformationen sind nur von den verbundenen Frag- 
menten abhangig (d.h. die Parameter der Bindungsde format ion 
sind vom Molekiil unabhangig und somit trans ferierbar) • 
35 c) DispersionskrSf te sind immer anziehend (da sie von der 
Elektronenkorrelation verursacht werden) und von kurzer 
Reichweite (im Vergleich zu den elektrostatischen KrSften) . 

d) Die 'Short-Range '-AbstoBungen sind unter einem gewissen Ab- 
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stand zwischen den Atoiaen absolut dominierend. Bei grSfieren 
Entf ernungen , bei denen Dispersions- und elektrostatische 
Kr^fte noch eine Rolle spielen, sind sie tmbedeutend . 
Die chemischen Bindungen zwischen den Atomen oder funktionel- 
len Gruppen werden im Molekiilmodellbaukasten durch einen Satz 
von Verbindungselementen , die nur vom Typ der zu verbindenden 
Atoms abhangig sind (also von MolekUl zu MolekUl trans ferier- 
bar sind), realisiert. Ein Verbindungselement besteht aus ei- 
nem zylindrischen Gehause (A, Fig. 1 )^ durch dessen Mitte eine 
drehbare Achse verlauft. Bei chemischen Bindungen ist die Ab- 
hangigkeit der Torsionsenergie vom Tors ion swinkel (Diederwin- 
kel) periodisch und recht kompliziert (H, Fig. 3) . Eine maB- 
stabstreue Wiedergabe der AbhMngigkeit der Torsionskraf t vom 
Diederwinkel wird mechanisch realisiert durch ein Profil von 
variabler Starke (D f Fig. 2 und 3) , das an der Innenseite des 
Geh&uses befestigt ist und gegen dessen OberflSche ein kleines 
Rad (E, Fig. 2 und 3) mittels einer Druckfeder (G, Fig. 2 und 
3 ) gedrUckt .wird^wobei _der Schaf t - (F-, Fig . -2- und 3)^-in -dem die 
Druckfeder ist f fest mit der gelagerten Achse (B, Fig. T bis 
4) verbunden ist. Je nach Xnderung des Krtiramungsradiuses der 
Prof ilf lache entsteht fUr einen gegebenen Diederwinkel ein 
positives oder negatives Torsionsmoment . Eine andere Realisie- 
rung eines Verbindungselements mit vorgegebenen zyklischen Tor- 
sionsverhalten wird mittels Magnete erreicht (Fig. 4) . Auf der 
Innenseite des GehcLusemantels werden Magnete, deren Pole zur 
Achse weisen, montiert. Auf der Achse werden radial angeordne- 
te magnetische Dipole montiert. Durch die Variation der Magnet- 
stSrken, der Magnetanordnungen, sowie der Abstande der Pole 
zum Zentrum kann man eine komplizierte AbhSlng igke it des Tor- 
sionsmoments vom Diederwinkel erreichen. Der Vorteil der mag- 
netischen Torsionsacnse ist die geringe Reibung, der Nacht il 
besteht in einer gewissen Inter ferenz mit den Magnetfeld rn, 
die zur Simulation der nicht-bindenden KrSfte (siehe unt n) 
eingesetzt werden. Die Verbindung zwischen den Verbindungsele- 
menten und den KSrpern, die die MolekUl f ragmen te oder Atome 
darstellen (C, Fig. 1), kann starr sein oder eine gewisse 

Flexibllitat gestatten. Im letzteren Fall werden kleine Bin- 
dungswinkeldeformationen und Bindungsstreckungen simuliert. 
Die Modellkdrper , die die Molekulf ragmen te darstellen, sind 
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kalottenfSrmig gestaltet und bestehen aus nichtmagnetischem 
Material wie z.B. Kunststoff (Fig. 5 bis 8):. Die permanente 
Elektronenverteilung wird durch raumlich f ixierte Magnete in- 
nerhalb der Modellkorper dargestellt. Da die elektrostatisch 
Wechselwirkung zweier nichtgebundener Fragmente der realen 

5 Mikrowelt den gleichen Gesetzeh (Coulomb Gesetz) der magneto- 
statischen Wechselwirkun^en im Moiekulmodell gehorchen, kann 
man ftir jede Orientierung der Molekulf ragmen te im Raum die 
elektrostatischen Wechselwirkungen maBstabsgetreu simulieren. 
Da es keine magnetiSchen Mondpole gibt, muB man bei der Simu- 

10 lierung der elektrischen Felder von ge laden en chemischen Spe- 
zies wie Ionen einen magnet ischen Pol in hinreichend groBer 
Entfernung vora Modellkorper installieren, womit lokal das kor- 
rekte magnetische Feld resultiert. Dies wird durch flexible 
magnetische "Schiauche" erreicht (I, Fig. 6) . Diese bestehen 

15 aus einer Sequenz von Dipolen, welche an einem Pol eine Kerbe 
(kugelsegmentformig) uftd am anderen Pol einen Vorsprung^ der 
komplementSr zur Kerbe ist, en thai ten.. Diese Dipolsequenz wird 
mit einer f lexiblen Haut aus Kunststoff oder Guirani ummantelt . 
Die immer anziehenden D i sper s ion skr a f t e we r den im Molekulmo- 

20 dell ebenfalls durch Magnete simuliert, aber im Gegensatz zu 
den rSumlich fixierten Dipolen, die das elektrostatische Feld 
simulieren, werden die Dispersionkraf te durch Multipolkappen 
simuliert, die sich unter der Oberf lache der Fragmentmodelle 
befinden und mit gewissen Freiheitsgxaden behaftet sind (K, 

25 Fig. 7 und 8) ♦ Die Multipolkappen kdnnen sich um ihre eigene 
Achse frei drehen und konnen sich unter der Oberf IKche in ei- 
nem geeigneten Oberf lachensegment -(J, Fig. 7 und 8) parallel 
zur Oberf lache verschieben . Durch diese Anordnung wird er- 
reicht, daB die Xnteraktion zwischen den beweglichen Multipolen 

30 urid den fixierten Polen minimiert wird, denn die Freiheits- 

grade sind so beschaffen, daB die Bewegungen der Multipolkappen 
auf einer Aquipotentialf lSche des magnetostatischen Feldes 
stattfinden. Bei der AnnSherung zweier so b es chaff enen Frag- 
mentmodelle findet eine Interaktion zwischen solchen Multipol- 

25 kappen, die wegen der vorhandenen Freiheitsgrade immer anzie- 
hend ist, statt. Ferner entspricht das Kraftgesetz zwischen 
Multipolen der Abhangigkeit der Dispersionskraf te von der Ent- 
fernung (hShere Potenzen von 1/r, wobei r der Abstand zwischen 
^ den Multipolen ist) . Die Polar i sat ion skraf te sind me is tens 
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sehr schwach verglichen mit elektrostatischen- und Dispersions- 
kraften und kGnnen vernachlassigt werden. Sie sind jedoch durch 
das Einschleusen von weichmagnetischen Materialmen an gewissen 
Positionen im Fragmentmodell darstellbar. 

Die ' Short-Range' -AbstoBungskrafte verhindern die gegenseitige 
Penetration der nichtgebundenen Molekiilf ragmente und sind erst 
bei sehr kleinen Fragraentabstanden dominierend. Diese Kraft 
werden bei den Modell fragment en durch das Aufbringen von elas- 
tisch komprimierbarem Material (Moosgummi , Gummikissen) auf 
die Oberf lachenregionen, die kontaktiert werden konnen, reali- 
siert. 

Sorait konnen die relevanten Krafte, die zwischen den verschie- 
denen Molekiilteilen wirken, mafistabsgetreu im Molekulbaukasten 
realisiert werden. 

Die Krafte, die zwischen den nichtgebundenen Fragmenten eines 
Molekuls wirken, sind identisch mit den- Kraften, die zwischen 
den Fragmenten zweier verschiedener , raurolich benachbarter 

MolekQle wirken-. Dies wird" nattirlich auch von Model Ibaukas ten 

erftillt, womit die Molektilmodelle , die rait diesem Baukasten 
konstruiert werden, auch die intermolekularen Wechselwirkungen 
mafistabsgetreu wiedergeben. 

Bei dem beschriebenen Molekiilmodellen existieren jedoch noch 
Krafte, die in der Mikrowelt keine Rolle spielen, namlich die 
Gravitationskrafte. Diese miissen im Model Ibaukas ten eliminiert 
werden. Die Gravitation wird beim Eantieren im Weltall trivia- 
lerweise eliminiert. FUr irdische Zwecke wird die Gravitation 
eliminiert, indem s&mtliche Eleraente des Molekulmodellbaukas- 
tens das spezifische Gewicht einer Flussigkeit besitzen, in 
der die Modellmolekule schweben (Fig. 9) . Folglich wird beim 
Eintauchen der Modelle in eine Fliissigkeit kein exakter MaBstab 
fur die Massen moglich sein. Dennoch wird die Konf ormation , 
die das Modell spontan einnimmt, mit einer Konformation mini- 
maler Energie des realen Mo lekiil systems Obereinstimmen. Beim 
Hantieren im Weltall ist hingegen eine maBstabsgetreue Model- 
lierung der Massen moglich, womit auch ein eindeutiger Zeit- 
maBstab festgelegt wird. Folglich kann die Dynamik des Mole- 
kiilsystems durch das dynamische Verhalten des Modells sixnuliert 
werden. 
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Ein Modellmolekiil oder mehrere Modellmol ktile , die sich in 
einem Behalter mit Fliissigk it gleicher Dichte (V, Fig. 9) 
be.finden, werden dort spon.tan,je nach Ausgangskonformation . 
und Konstellation , einen Zustand minimaler Energie einnehmen. 
Durch die Erzeugung von Turbulenzen im BehSlter kann quali- 
tativ ein Temperaturef fekt simuliert werden, wobei die Kqn- 
f onnationen , die einem lokalen Enexgieminimum entsprechen, 
sich in solche iimwandeln, die tiefer liegenden lokalen Minima 
entsprechen, bis unter Umstanden die Konformation der globa- 
len Energieminima erreicht ward. 

Erzielbare Vprteile: Wie schon erwalint , k5nnen die gangig.en 
Molekulmodelle nur die Geometrie maflstabsgetreu wiedergeben. 
Die oben besehriebene Erfindung ermSglieht eine Simulation 
der Molektilstatik (Gleichgewicht der Krafte) durch die Ein- 
fiihrung eines Kraf tmaBstabes und daruber hinaus eine Simula- 
tion der Oynamik durch Einf iihrung eines Mas senmaBs tabes <dies 
allerdings nur in Abwesenheit der Gravitationskraf t> . Bei 
groflen Molektilen und Molekulver^anden ( Pr o t e ine , Nuk 1 e in s au - 
ren, Membranen usw. ) ist es mit herkSmmlichen Methoden un- 
moglich, quantitative Voraus-sagen uber Konf onnationen und 
intermolekulare Wechselwirkungen zu machen , geschweige denn 
iiber das dynamisehe Verhalten. Durch die besehriebene Er fin- 
dung wird es erstmals raSgiich sein, diese Probleme zu behan- 
deln.. 

Anwendungsbereiche i Der besehriebene Molektilmodellbaukasten 
wird in ersfcer Linie in der Forschung groBer Molektile und 
Molekulsysteme Ver.wendung fihden, denn auf dem Gebiet der 
Makromolektile und Molekulsysteme gibt es keine praktisch an- 
wendbare Methode r die .anhand der Struktur Schlusse und Deu- 
tungen liber diese Systeme zul£Bt. Genannt seien die Gebiete: 
Drug-Design (Entwurf neoier Pharmaka) , Gen-Technologie (Aus- 
sagen tiber die Konf ormation von Proteinen mit gegebener Amino- 
saurensequenz) , Molekularbiologie, Immunologie, Enzymologie, 
Simulation von Flttssigkeiten (Molekiildyharaik ) , Chromatogra- 
phie, Organische Chemie (Host^Guest Chemie) , Kristallographie 
und Katalyse. 

Ausf uhrungsbeispiele t Die Ausf fcihrungsbeispiele in Fig. 1 bis 
Fig. 9 wurden eingehend in der obigen Beschreibung erlautert . 
Anhand eines Beispiels sollen die moglichen 1-laBstabe des Mor 
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dellbaukastens geschildert werden: Zwei magnetische Pole aus 

handelsublichem Material (z.B. SECo 112/100) mit einer Starke 

(DickeK von ca. 0.5 cm im Abstand von 3 cm iiben aufein- 

-1 —2 

ander eine Kraft von 10 bis 10 Newton (grSBenordnungs- 
maBig) aus. Diese Kraft soil z.B. einer elektrostatischen 
Wechselwirkung zweier Ladungen von je ca. 0.5 Elementarladun- 

o 

gen im Abstand von ca. 3A entsprechen. Die Kraft im atoraaren 

Bereich 1st (je nach DielektrizitStskonstante) ca . 10~ 10 N, 

8 9 

womit ein Kraf temaBstab von 10 bis 10 vorliegt . Der LMngen- 

maBstab 1st, wie bei den ilblichen Molekulmodellen, in der 

8 ° 

Gr5Benordnung von 10 (d.h. 1A im Original entspricht ca. 1 cm 
im Modell) . Fur den Fall einer dynamischen &hnlichkeit (Welt- 
all Version) wird der MassenmaBstab von der Grofienordnung 
10 23 bis 10 24 sein, womit ein ZeitmaBstab von 10 11 bis 10 12 
vorliegt (d.h. Picosekunden des Originals entsprechen 0.1 bis 
1 sec im Modell) . Der Fachmann (Molekuldynamik) wird sicher- 
lich diesen giinstigen ZeitmaBstab begriiBen. 

ErlHuterungen zu den Zeichnungen der Ausftihrungsbeispiele ; _ . 

Fig. 1 ; Verbindungselement (allgemeine Ansicht) . A - Zylin- 
derfbrmiges GehHuse. B - Drehachse mit variablem 
Drehmoment. C - Verbindungen des Geh&uses und der 
Drehachse mit den zu verbindenden Molekiilf ragmen tmor- 
dellen. 

Fig . 2 s Schnitt in Achsenlangsrichtung durch ein Verbindungs- 
element^ B - gelagerte Drehachse (wie A, Fig. 1). D - 
Umlaufendes Profil variabler Starke. E - Kleines Rad, 
welches gegen das Profil gedriickt . wird . F - Schaft 
(starr verbunden mit der Drehachse) fur die Druckfe- 
der, die das kleine Rad gegen das Profil driickt. 

Fig. 3 : Schnitt quer zur Achse eines Verbindungselements . B - 
Drehachse mit variablem Drehmoment. D - Profil vari- 
abler Starke. E - Kleines Rad (wie E, fig. 2) . F - 
Schaft fur Druckfeder. G - Druckfeder. H - Beispiel 
einer Abhangigkeit der Torsionskraf t f vom Torsions- 
winkel $ . 

Fig. 4: Magnetische Realisierung einer Drehachse B mit variab- 
lem Drehmoment (Magnete sind mit n-s bezeichnet) . 
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Fig. 5; Anordnung von rMiunlich fixlerten Magnet-en (durch N-S 
gekennzeichnet) innerhalb eines raumf ELI lenden Mole- 
Jcill f ragmen tmodel Is (hier das -NH 2 Fragment) zur ma fi- 
st absgetreuen Wiedergabe des elektrqstatischen Feldes, 

5 Fig . 6 : Anordnung ftir geladene chemisphe Spezies (hier das 

... 

-COO Ionf ragmen t) . I - Flexibler magnetiseher 
Schlauch zur Verlagerung eines magnetischen Pols. 

Fig. 7: Die beweglichen Multipolkappen unter der Oberf lS'ch 
der Molekiilf ragmen tmodel le, J * Flacher Hohlraum, 
10 innerhalb dess-en sich eine Multipolkappe verschieben 

kann. K - Multipolkappen. L - Frontale Ansicht der 
Anordnung . 

Fig. 8i Wechselwirkungen zweier interagierender • Molekiilf rag- 
mentmodelle. J - Hohlraum (wie J, Fig* 7). K - Beweg- 

15 liche Multipolkappen, die sich untetf den Oberf lMchen 

so orientieren, daB immer eine anziehende Kraft resul- 
tiert (Di sper s ion.skr af te V . M - Oberf laohe der Mole- 
kulfragmentmodelle ails elastisch komprimierbarem Ma- 
terial zur Darstellung der * Short-Range 1 AbstoBungs- 

20 krafte. 

Fig. 9: Anordnung zur Ausschaltung der GravitationskrSf te . 
P - Pumpe mit e in s t e 1 lba re r Pump lei stung. Q ,R - 
$chwebende Molektflmodelle ftLr zwei groBe Molekiile. 
T - MUndung der Einf luBrohre zur Erzeugung von Turbu- 
25 lenzen (Temperaturef fekte} . U - Behalter mit Flus- 

sigkeit (gleiche Dichte wie Molekttlmodelle) . w - 
Molekttlmodelle fUr das Losungsiaittel (Losungsmittel- 
ef fekte) . 
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?AUPH = ★ P85 PS316 E/45 ★SU -896-675 

Atomic structure research demonstration appts. - has atom- 
simulating magnetic elements enclosed in elastic shell and 
placed in tank filled with liquid ♦ 
AS UKR PHYS MECH IN 05.06.79-gTJ-777427 
(07. 01 . 82 ) a09h-23/26 
05.06.79 as 777427 (840AR) 

Solids atomic structure demonstration appts. contg. a structural 
model consisting of magnetic elements simulating atoms has 
wider scope for demonstration in investigating physico- 
mechanical properties of solids. Each magnetic element (l) is 
enclosed in an elastic shell (2) and the model is placed in a 
transparent tank filled with liq. having density closely similar to 
that of the modelled elements. 

The forces of repulsion between atoms can now be simulated. 
Elastic properties of solids can now be demonstrated, and also 
displacement of atoms from the equilibrium position near defects 
(vacancies, dislocations, cavities and cracks), and on the free 
surface. 

In research laboratories, processes occurring on deformation 
can be modelled, esp. determn. of elastic distortion of the lattice 
near defects and motion of defects of dislocation and other types. 
This can reduce the vol. of expensive experiments for studying 
local processes. Bui. 1/7. 1.82 (2pp Dwg.No.1/1) 
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MeHHio ;iOKajibHbix npoueccoe, npcmcxoAHiUHx 
b TBepaux jejiax. 

<PopjnyAa ti3o6peTeHtui 

yCTpofiCTBO JU1* JXeMOHCTpaUHK 3TOMHOH 

CTpyKTypw TBepAwx Te^i. coaepKcamee mo- 

iieJlb BTOMHOA CTpyKTypbl. COCTOHUiyiO H3 bu- 

nanHeHHbix H3 MarHHTHoro MaiepHaJia 3Jie- 

M6HTOB, HMHTHpyiOtUHX aTOMU, OTAUHCLtOU{e- 

ecn tcm, mto, c uejibto pacuiHpeHHfl jwmohct- 



pauHOHHbix B03MO)KHOCTefl nyTex b<5ecne«<e- 

HHH MMHTaUMH CHJT OTT3JIKH83HHH MOKAy aTO* 

M3M!i, qho H\teer npoapanHbift peaepayap c 

XCHAKOCTbtO, fMOTHOCTb KOTOpOft 6\flH3Ka K 11JIOT- 
HOCTH 3,ie.MeHTOB MOAeJIH, KajKJlblA 3J1CMCHT, 
HMHTHpyiOlUHH a TOM, 33KJlJOMeH B 3JiaCTH4* 

Hyio o6o-iOHKy. a Moae.ib aTOMHoft crpyKTypw 
pa3Meui6Ha b pe3epayaf.e c jKiuKocrbto. 

HCTOMHHKH HH<J>OpMaUHH, 

npHHHTbie bo BHHMaHHe npH 3KcnepTH3e 
I. riepwiiiKHH A. B. Kypc $h3hkh, H, 2. 
M.. ynnearH3. 1062. c. 107. 
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DE 35 02 968 A1 
Karfunkel, Heinrich 



Model of molecules component system consisting of molecule fragment 
models and liaison vehicles, which assume a conformation of minimum 
energy after the composition 

Model of molecules component system with static and dynamic similarity 
to real systems of the micro world 

Models of molecules for interacting chemical species, which is composed 
of liaison vehicles and molecule fragment models modular, non-covalent 
true to scale the relevant inter- and intra-molecular forces show and 
spontaneously a conformation of minimum energy assume, are the 
subject of the invention. The liaison vehicles (chemical linkages); 
reproduce primarily the dependency of the torsion loads on [Dieder] 
angles. The non-binding interactions are simulated through spatially fixed 
magnets and mobile multipole caps. With it the fixed magnets reproduce 
the electrostatic interactions and the mobile multipole caps the dispersion 
forces true to scale. The 'short-range 1 of repulsive forces is implemented 
by flexibly compressable surfaces. In the standard design the elements 
have a specific weight, which is equal to the one liquid. The gravitation 
forces are eliminated by immersing into this, and by turbulences, 
temperature effects can be qualitatively represented. In the universal 
version the masses of the elements are true to scale built, from which 
dynamic similarity results. Main application area of these models is large 
molecular systems, which cannot be predicted by other means. 
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Description 

Title: Model of molecules component system consisting of molecule 
fragment models and liaison vehicles, which assume a conformation of 
minimum energy after the composition. 

Kind: The invention concerns models of molecules, which are capable to 
simulate inter and intra molecular fields true to scale whereby the 
partitioning of the interactions is preserved in valence interactions and 
non-binding interactions (e.g. electrostatic forces and dispersion forces). 

Specification for kind: Models of molecules represent characteristics of 
molecules and atomic federations of the invisible (however as really 
existing) micro world, assumed true to scale. Within all areas chemistry, 
biochemistry and molecular biology serve models of "molecules for the 
illustration and interpretation of complicated chemical structures and for 
the construction from new structures. 

State of the art: The usual models of molecules (as example, are 
mentioned: US-PS 32 30 643, DT-PS 24 18 043, DT-PS 24 18 042) 
represent spatial (topographic) conditions of the atomic federations, to i.e. 
assumed atomic positions, linkage conditions, volume allocations etc. 
The fact that the constituents of the real molecules (atoms, functional 
groups, linkage angle etc.) when independently of the molecule are 
regarded, it permits, to conceive component systems with molecule- 
independent modules from which variety of molecular structures can be 
designed. There are models for regular atomic federations such as crystal 
lattices, which illustrate also physical phenomena like the phase 
conversion of special lattices (disclosure writing DE 32 24 163 A 1) or the 
behavior of ferrous magnetic lattices (disclosure writing 29 07 583). 

Criticism of the state of the art: The model of molecules component 
systems conceived for chemical purposes are only limited to the 
representation of spatial conditions of the micro world. Other aspects, as 
the assumed forces and interactions between the constituents of a 
molecule or an atomic federation become thereby ignored although even 
these 
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aspects of highest relevance for the chemist are. Real molecules are not 
rigid things; separate possess internal degrees of freedom, which entail a 
limited flexibility. Furthermore real molecules almost always are in 
interactions with other molecules (ligand, solvents = molecules etc.) at 
temperatures, which are situated over 0° K. Conventional models of 
molecules are not able to represent these interactions. 

Function: The invention is the basis the function to manufacture a model 
of molecules component system (in particular for very large molecules) 
that is modular structured (with which the multiplicity, which remains 
accessible for chemical species) considers, that beyond spatial conditions 
you the intramolecular interactions quantitatively, which the 
intermolecular interactions (between different molecules) shows, and to 
which the automatic income of conformation of minimum energy enables 
with the model molecules. Differently expressed the invention is the basis 
the function to manufacture an analog model for chemical, non-covalent 
interacting systems which is able, the micro world in its classical 
interpretation (molecule mechanics and molecule dynamics) 
quantitatively to simulate. 

Solution: Basis of the invention is micro far a mechano-magnetic 
implementation of the following well-known facts from that of the 
chemical systems: 

a) The entire conformation energy of a molecule sits down to additive 
together from the defoimations of chemical linkages (torsions, angle 
deformations and linkage aspect ratio) and from remote interactions 
between not directly connected fragments (electrostatic interactions, 
dispersion forces, polarization effects and so-called 'short-range' 
repulsions). 

b) The linkage deformations depend only on the connected fragments 
(i.e. the parameters of the linkage deformation are independent and 
thus transferable of the molecule). 

c) Dispersion forces are always attractive (it by the electron correlation 
to be caused there) and from short range (compared with the 
electrostatic forces). 

d) The 'short-range' repulsions are absolute under a certain distance 
between the atoms dominating. With larger distances, 
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Patent claims 

1. Model of molecules component system consisting of molecule 
fragment models and liaison vehicles, which simulate inter and intra 
molecular energy fields by and automatically assumes a conformation 
of minimum energy by the fact characterized by 

a) the liaison vehicles ever an axis of rotation contain, which produce a 
torque dependent on the angle of rotation (angle of twist, the ... angle) 
and thereby can represent complicated dependencies of the torsion 
load on the angle of rotation or torsion. 

b) the molecule fragment models (atoms, functional groups of etc.) with 
spatially fixed magnetic dipoles and higher multi-poles to be occupied 
in such a manner that the resulting magnetic field's the electrostatic 
fields of the molecule fragments (from the micro world) are thus 
represented true to scale to simulate and the non-binding electrostatic 
interactions. 

c) the molecule fragment models under their surfaces with mobile 
magnetic multi-pole caps are in such a manner occupied that the non- 
binding dispersion forces between two fragments each are represented 
true to scale. 

d) the surfaces of the molecule fragment models partially from flexibly 
compressable material such as foam rubber or rubber pads exist, 
which represents the so-called ' Short of Range 1 repulsive forces. 

e) the middle density of all elements equal the one liquid is, so that each 
model molecule in this liquid can float, with which all influences of 
the gravitation can be switched off. 

f) cooperating the mechanical forces (causes by the liaison vehicles), 
which causes magnetic forces (causes by the fixed and mobile 
magnets) and the flexible repelling powers (causes by the flexibly 
compressable surfaces) flexible model molecules into a conformation 
of minimum energy forces. 
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2. Model of molecules component system according to requirement 1. 
for experiments in the universe, thereby characterized that the 
indication e) concerning the density is omitted and instead a playback 
true to scale of the fragment masses is made, with which the model 
molecules can simulate also the dynamic behavior of a real chemical 
system, if the gravitation is eliminated. 

3. Model of molecules component system according to requirements 1. 
and 2., by the fact characterized that the magnets, which represent the 
non-binding interactions, by [Elektrete] completed or is replaced. 

4. Model of molecules component system according to requirements 1. 
to 3., by it characterized that molecule fragment models, which 
represent loaded chemical species (ions), on long magnetic hoses are 
fastened, and thus one of the magnetic poles of thes? hoses itself far of 
the center of the. Molecule fragment model it finds with which in the 
direct environment of the model fragment concerned an electrical 
charge surplus is represented by the local magnetic dipole. 

5. Model of molecules component system according to requirements 1. 
and 2., by the fact characterized that the fixed magnets are completed 
or replaced by electrically charged articles. 

6. Model of molecules component system according to requirements 1. 
and 2., by the fact characterized that the fixed magnets are completed 
or replaced by controllable electromagnets. 
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e) with which dispersion and electrostatic forces play still another role, 
they are insignificant. 

The chemical linkages between the atoms or functional groups become in 
the model of molecules component system by a record of liaison vehicles, 
which are dependent only of the type of the atoms which can be 
connected (thus from molecule to molecule transfer are cash), 
implemented. A liaison vehicle consists a swivelling axle of a cylindrical 
housing (A, Fig. 1), by its center runs. When chemical linkages the 
dependency of the torsion energy on the angle of twist (the ... angle) is 
periodically and quite complicated (H, Fig. 3). Yardstick-faithful 
playback dependency torsion load of angles of twist mechanical 
implemented by profile of variable strength (D, Fig. 2 and 3), which to 
inside housing fastened is and against its surface small wheel (E, Fig. 2 
and 3) by means of compression spring (G, Fig. 2- and 3) pressed, 
whereby the shank (F, Fig. 2 and 3), in which the compression spring is, 
is firmly with the stored axle (B, Fig. 1. to 4) connected. Depending upon 
modification of the Radiusers of the profile surface a positive or negative 
twisting moment develops for a given angle of twist. Another 
implementation of a liaison vehicle with given cyclic torsion behavior is 
achieved by means of magnets (Fig.4). Onto it inside of the housing coat 
magnets, whose poles point to the axle, are installed. On the axle radially 
arranged magnetic dipoles are installed. By the variation of the 
magnetizing forces, the magnet arrangements, as well as the distances of 
the poles to the center one can achieve a complicated dependency of the 
twisting moment on the angle of twist. The advantage of the magnetic 
torque shaft is the small friction, the disadvantage exists in a certain 
interference with the magnetic fields, which are used for the simulation of 
the non-binding forces (see below). The connection between the liaison 
vehicles and the bodies, which represent the molecule fragments or atoms 
(C, Fig. 1), can be rigid or a certain flexibility permit. In the latter case 
small linkage angle deformations and linkage aspect ratio are simulated. 
The model bodies, which represent the molecule fragments, are hat- 
shaped and consist of non-magnetic material e.g. plastic (Fig. 5 to 8). 
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The permanent electron distribution is represented through spatially fixed 
magnets within the model bodies. Since the electrostatic interaction of 
two unbound fragments the real micro world obey the same laws 
(coulomb law) of the magnetostatic interactions in the model of 
molecules, min for each orientation of the molecule fragments in the 
space can simulate the electrostatic interactions true to scale. Since there 
are no magnetic monopolies, one must install a magnetic pole at 
sufficiently more largely distance of the model body with simulating the 
electrical fields of loaded chemical species such as ions, with which 
locally the correct magnetic field results. This is achieved by flexible 
magnetic "hoses" (I, Fig. 6). These consist of a sequence of dipoles, 
which at a pole a notch (ball segment shaped) and at the other pole a 
projection, which contains is complementary to the notch. This dipole 
sequence is encased with a flexible skin made of plastic or rubber. The 
dispersion forces always tightening are likewise simulated in the model of 
molecules by magnets, but contrary to the spatially fixed dipoles, which 
simulate the electrostatic field, the dispersion of forces by multipole caps 
simulated, under the surface the fragment mode le to find and with certain 
degrees of freedom are afflicted (K, Fig. 7 and 8). The multipole caps can 
turn and be able their own axle freely under the surface in a suitable 
surface segment (J, Fig. 7 and 8) parallel to the surface to shift itself It is 
achieved by this arrangement that the interaction between the mobile 
multipoles and fixed pole are minimized, because the degrees of freedom 
are so constituted that the movements of the multipole caps on a equi- 
potential surface of the magnetostatic field take place. At the 
approximation of two so constituted fragment models an interaction 
between such multipole caps, which is always attractive because of the 
available degrees of freedom, takes place. Furthermore the force law 
between multipoles corresponds to the dependency of the dispersion 
forces on the distance (higher powers of 1/r, whereby r is the distance 
between the multipoles). 
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The polarization forces are mostly very weakly compared with 
electrostatic and dispersion forces and can be neglected. They are 
however representable by transferring before soft-magnetic materials at 
certain positions in the fragment model. 

The 'short range* repulsive forces prevent the mutual penetration of the 
unbound molecule fragments and are only with very small fragment 
distances dominating. These forces are implemented with the model 
fragments by applying flexibly compressable material (foam rubber, 
rubber pad) on the surface regions, which can be contacted. 

Thus the relevant forces, which work between the different molecule 

sections, can be implemented true to scale in the molecular structure box. 

* 

The forces, which work between the unbound fragments of a molecule, 
are identical to the forces, which work between the fragments of two 
more differently, spatially neighbouring molecules. This is fulfilled 
naturally also by model construction box, with which the models of 
molecules, which are designed with this component system, true to scale 
show also the intermolecular interactions. 

With described models of molecules however still forces, which do not 
play a role in the micro world, exist i.e. the gravitation forces. These must 
be eliminated in the model construction box. The gravitation eliminated 
when being busy in the universe trivial-pro ves. For terrestrial purposes 
the gravitation is eliminated, as all items of the model of molecules 
component system possess the specific weight of a liquid, in which the 
model molecules floats (Fig. 9). Therefore when immersing the models 
into a liquid no accurate yardstick for the masses will be possible. The 
conformation, which takes the model spontaneously, will correspond 
nevertheless with a conformation of minimum energy of the real 
molecule system. When being busy in the universe however a modelling 
true to scale of the masses is possible, with which also a unique time 
yardstick is determined. Therefore the dynamics of the molecule system 
can be simulated by the dynamic behavior of the model. 
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A model molecule or several model molecules, which is in a container 
with liquid of same density (U, Fig. 9), will take there spontaneously, 
depending upon conformation university of constellation, a state of 
minimum energy. Qualitatively a temperature effect can be simulated by 
the production of turbulences in the container, whereby the 
Conformation, which corresponds to a local energy minimum, see into 
such converting, which corresponds to more deeply which are situated 
local minima, until the conformation of the global energy minima is 
sometimes achieved. 

Attainable advantages: As already mentions, the usual models of 
molecules can only show geometry-true to scale. The invention described 
above enables a simulation to the molecule statics (equilibrium of the 
forces) by the introduction of a force yardstick arid beyond that a 
simulation of the dynamics by introduction of a ma&s yardstick (this 
however only in absence of the gravitation strength). With large 
molecules and molecule federations (proteins, nucleic acids, diaphragms 
etc.) it is impossible with conventional methods to make quantitative 
forecasts over conformation and intermolecular interactions [geschweige] 
the dynamic behavior. It will be by the described invention for the first 
time possible to treat these problems. 

Ranges of application: The described model of molecules component 
system will find primarily in the research of large molecules and 
molecule systems use, because in the area of the macromolecules and 
molecule systems, there is no practically applicable method, which 
permits [anhand] of the structure of conclusions and interpretations over 
these systems. The areas are mentioned: Drug Design (design of new 
medicines), genetic engineering (predicates about the conformation of 
proteins with given amino acid sequence), molecular biology, 
immunology, enzymology, simulation of liquids (molecule dynamics), 
chromatography, organic chemistry (host-guest chemistry), 
crystallography and catalysis. 

Remark examples: The remark with plays in Fig. 1 to Fig. 9 were 
described in detail in the above description. 
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Remark examples: The remark with plays in Fig. 1 to Fig. 9 were 
described in detail in the above description. On the basis an example the 
possible yardsticks of the model construction box are to be described: 
Two magnetic poles from commercial material (e.g. SECo 1 12/100) with 
a strength (thickness) of approx. 0,5 cm in the distance of 3 cm exert one 
on the other a strength from 10' 1 to 10 2 Newton (order-of-magnitude- 
wise). This strength is to correspond e.g. to an electrostatic interaction of 
two charges of ever approx. 0,5 elementary charges in the distance from 
approx. 3A. The strength within the atomic area is (depending upon 
dielectric constant) approx. 10" 10 N th which a [kraeftemassstab] from 10 8 
to 10 9 is present. The [laengenmassstab] is, as with the usual models of 
molecules, in the order of magnitude of 10 8 (i.e. 1 A in the original 
approx. 1 cm in the model corresponds). For the case of a dynamic 
similarity (universal version) the mass yardstick of the 
Groessenordnungl023 until 1024 will be, with whicrTa [zeitmassstab] 
from 10 n to 10 1 is present (i.e. picoseconds of the original correspond to 
0,1 to 1 second in the model). The specialist (molecule dynamics) will 
surely welcome this favorable [zeitmassstab]. 

Explanations concerning the drawings of the remark examples: 

Fig. 1; Liaison vehicle (general opinion). A - cylindric housing. B - axis 
of rotation with variable torque. C - connections of the housing and the 
axis of rotation with the molecule fragment models which can be 
connected. 

Fig. 2: Cut in axle longitudinal direction by a liaison vehicle. B - stored 
axis of rotation (like A, Fig. 1). D - circulating profile of variable 
strength. E - small wheel, which is pressed against the profile. F - shank 
(rigidly connected with the axis of rotation) for the compression spring, 
which presses the small wheel against the profile. 

Fig. 3: Cut transverse to the axle of a liaison vehicle. B - axis of rotation 
with variable torque. D - profile of variable strength. E - small wheel (like 
E, fig. 2). F - shank for compression spring. G - compression spring. H - 
example of a dependency of the torsion load f on the angle of twist ((>. 

Fig. 4: Magnetic implementation of an axis of rotation B with variable 
torque (magnets are named n-s). 
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Fig. 5: Arrangement of spatially fixed magnets (indicated by LV) within a 
space-filling molecule fragment model (here the -nh2 fragment), to the 
playback true to scale of the electrostatic field. 

Fig. 6: Arrangement for loaded chemical ones. Species (here the -coo 
Ionfragment). I - flexible magnetic hose for the misalignment of a 
magnetic pole. 

Fig. 7: The mobile multipole caps under the surface of the molecule 
fragment models. J - flat cavity, within whose a multipole cap can shift. K 
- multipole caps. L - frontal opinion of the arrangement. 

Fig. 8: Interactions of two interacting molecule fragment models. J - 
cavity (like J, Fig. 7). K - mobile multipole caps, which orient themselves 
in such a way under the surfaces that always a almSiehende strength 
results (dispersion forces). M - surface of the molecule fragment models 
from flexibly compressable material for representation the ' Short rank ' 
of repulsive forces. 

Fig. 9: Arrangement for the elimination of the gravitation forces. P - 
pump with adjustable pumping performance. Q,R - floating models of 
molecules for two large molecules. T - delta of the test flight pipes for the 
production of turbulences (temperature effects). U - containers with liquid 
(density resembles as models of molecules). W - models of molecules for 
the solvent (solvent effects). 
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Motekulmodellbaukasten bestehend aus Molekulfragmentmodelien und Verbindungselementen, die nach der 
Zusammensetzung eine (Conformation minimaler Energie annehmen 

Molekulmodeltbaukasten mit staVischer und dynamischer 
Ahnlichkeit zu realen System en der Mikrowelt. 
Molekulmodelle fur nicht-kovalent interagierende chemi- 
sche Spezies, die modular aus Verbindungselementen und 
Molekulfragmentmodellen aufgebaut sind, maSstabsgetreu 
die relevanten inter- und intrdmolekularen Krafte wiederge- 
ben und spontan eine Konformation minimaler Energie an- 
nehmen. sind Gegenstand der Erfindung. Die Verbindungs- 
elemente (chemische Bindungen) reproduzieren in erster 
Unie die Abhangigkeit derTorsionskraftfa vom Diederwinkel: 
Die nichtbindenden Interaktionen werden durch rSumlich 
fixierte Magnate und bewegliche Muitipolkappen simuliert. 
Dabei reproduzieren die fixierten Magnete die elektrostati- 
schen Wechselwirkungen und die beweg lichen Multipol- 
kappen die Dispersion skrafte ma&stabsgetreu. Die 'Short 1 
Range'-Absto&ungskraTte werden durch elastrsch kompri- 
mierbare Oberflachen realisiert. In der Standard vers ion 
haben die Bauelemente ein spezifisches Gewicht, das gleich 
der einer Flussigkeit ist. Durch Eintauchen in diese werden 
die Gravitationskrafte eliminiert. und durch Turbulenzen 
konnen Tempera tureffekte qualitativ dargesteltt werden. In 
der Welta II version sind die Massen der Bauelemente maS- 
stabsgetreu gebaut, woraus dynamische Ahnlichkeit resul- 
tiert. Hauptanwendungsbereich dieser Modelfe sind gro&e 
molekulare Systeme, die. zwecks Voraussagen, mit anderen 
Mitteln nicht zugangtichsind. 
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1 . Molekulmodellbaukasten bestehend aus Molekiilf ragment- 

modellen und Verbindungselementen, die nach der Zusammen- 
setzung zum Modellmolekiil inter- und intramolekulare 
Kraftfelder maBstabsgetreu simulieren und autom'atisch 
eine Konformation minimaler Energie annehmen, 
dadurch gekennzeichnet, daB 

a) die Verbindungselemente je eine Drehachse enthalten, 
die ein vom Drehwinkel (Torsionswinkel , Diederwinkel) 
abhSngiges Drehiiioment erzeugen und dabei komplizierte 
AbhShgigkeiten der Torsionskraf t vom Torsions- Oder 
Drehwinkel darstellen kbnnen. 
' b) die Molekiilf ragmen tmodelle (Atome, funktionelle Gruppen 
usw.) mit raumlich fixierten magnetischen Dipolen und 
hSheren Multipolen derart belegt werden, daB die resul- 
tierenden magnetischen Felder die elektrostatischen 
Felder der Molekiilf ragmen te (aus der Mikrowelt) simulie- 
ren und somit die nicht-bindenden elektrostatischen 
Wechselwirkungen maBstabsgetreu dargestellt werden. 

c) die Molekiilf ragmen tmodelle unter ihren Oberflachen mit 
beweglichen magnetischen Multipolkappen derart belegt 
sind, daB die nicht-bindenden Dispersionskraf te zwischen. 
je zwei Fragmenten maBstabsgetreu dargestellt werden. 

d) die Oberflachen der Molekiilf ragmen tmodelle zum Teil aus 
elastisch komprimierbarem Material wie Moosgummi oder 
Gummikissen bestehen, welche die sogenannten 'Short- 
Range 1 -AbstoBungskra' f te darstellen . 

e) die mittlere Dichte samtlicher Bauelemente gleich der 
einer Fltissigkeit ist, so daB jedes Model lmolektil in 
dieser Fliissigkeit schweben kann, womit samtliche Ein- 
fltisse der Gravitation ausgeschaltet werden konnen. 

f) das Zusammenwirken der mechanischen Krafte (verursacht 
durch die Verbindungselemente) , der magnetischen Kr&fte 
(verursacht durch die fixierten und beweglichen Magnete) 
und der elastischen AbstoBkrafte (verursacht durch die 
elastisch komprimierbaren Oberf lSchen) die bedingt 
flexiblen Modellmolektile in eine Konformation minimaler 
Energie zwingen . 



ORIGINAL INSPECTED 
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2. Molektilmodellbaukasten nach Anspruch 1 . f Ur Experimente im 
Weltall, dadurch gekennzeichnet, daB 
die Kennzeichnung e) beztiglich der Dichte entfSllt und 
stattdessen eine maflstabsgetreue Wiedergabe der Fragment- 
massen vorgenommen wird, womit die Model Imolektlle auch das 

5 dynamische Verhalten eines realen chemischen Systems simu- 

lieren konnen, wenn die Gravitation eliminiert wird. . 

3. Molektilmodellbaukasten nach AnsprUchen 1. und 2., 
dadurch gekennzeichnet, daB 

die Magnete, die die nicht-bindenden Wechselwirkungen dar-. 
20 stellen, durch Elektrete ergSnzt oder ersetzt werden. 

4. Molekiilmodellbaukas ten nach Anspruchen 1. his 3., 
dadurch gekennzeichnet, daB 
Molektilf ragmentmodelle , die geladene chemische Spezies 
(Ionen) dar stellen, an langen magnet ischen Schlauchen be- 

25 festigt sind, und somit eines der Magnetpole dieser Schlau- 

che sich fern vom Zentrum des Molektilf ragmentmodells befin- 
det, womit in der unmittelbaren Uingebung des betrof fenen 
Modellf ragments ein elektrischer LadungstiberschuB durch 
den lokalen magnetischen Dipol dargestellt wird. 

20 5. Molektilmodellbaukasten nach AnsprUchen 1. und 2., 
dadurch gekennzeichnet, daB 
die fixierten Magnete durch elektrisch geladene GegenstSn- 
de ergMnzt oder ersetzt werden. 

6. Molekulmodellbaukasten nach Anspruchen T. und 2., 
2$ dadurch gekennzeichnet, daB 

die fixierten Magnete durch steuerbare Elektrqmagnete 
ergSnzt oder ersetzt werden/ 



Beschreibung 
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Tltel: MolekUlmodellbaukasten bestehend aus MolekUlf ragment- 
modellen und Verbindungselementen , die nach der Zusammenset- 
zung eine Konformation minimaler Energie annehmen. 
Gattung : Die Erfindung betrifft Molekiilmodelle, die imstande 
sind, inter- und intramolekulare Kraftf elder maBstabsgetreu 
zu simulieren, wobei die Unterteilung der Wechselwirkungen in 
Valenzwechselwirkungen und nicht-bindende Wechselwirkungen 
(z.B. elektrostatische Krafte und Dispersionskraf te) erhalten 
bleibt. 

Angaben zur Gattung: Molekiilmodelle stellen maBstabsgetreu 
vermutete Eigenschaf ten von Molekiilen und Atomverbanden der 
unsichtbaren (aber als real existierenden) Mikrowelt dar. In 
samtlichen Bereichen der Chemie, Biochemie und Molekularbio- 
logie dienen Molekiilmodelle zur Veranschaulichung und Deutung 
von komplizierten chemischen Strukturen und zur Konstruktion 
von neuen Strukturen. 

Stand der Technik: Die ublichen Molekiilmodelle (als Beispiel 
seien genannt: US-PS 32 30 643, DT-PS 24 18 043, DT-PS 24 18 
042) stellen die raumlichen (topographischen) Verhaltnisse 
der Atomverbande dar, namlich vermutete Atomlagen, Bindungs- 
verhaltnisse, Volumenbelegungen usw. Die Tatsache, daB die Be- 
standteile der realen Molekiile (Atome, funktionelle Gruppen, 
Bindungswinkel usw.) als unabhangig vom Molekiil betrachtet 
werden, erlaubt es, Bauk&sten mit molekiilunabhangigen Modulen 
zu konzipieren, aus denen sich eine Vielfalt von Molekiil struk- 
turen konstruieren laBt. Es gibt Modelle fiir regelmSBige Atom- 
verbande wie Kristallgitter , die auch physikalische PhSnomene 
wie die Phasenumwandlung spezieller Gitter (Of f enlegungs- 
schrift DE 32 24 163 A1 ) oder das Verhalten von ferroraag- 
netischen Gittern (Of f enlegungsschrif t 29 07 583) veranschau- 
lichen. 

Kritik des Standes der Technik: Die fiir chemische Zwecke kon- 
zipierten MolekUlmodellbaukasten beschranken sich lediglich 
auf die Darstellung von raumlichen Verhaltnissen der Mikro- 
welt. Andere Aspekte, wie die vermuteten KrSfte und Wechsel- 
wirkungen zwischen den Bestandteileneines Molekiils oder eines 
Atomverbands werden dabei ignoriert, obwohl gerade diese 
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Aspekte von hdchster Relevanz fur den Cheraiker sind. Reale 
MolekUle sind keine starren Gebilde, sondern besitzen innere 
Freiheitsgrade, die eine beschrankte FlexibilitSt zur Folge 
haben. Ferner befinden sich reale Molektile fast immer in Wech- 
selwirkungen mit anderen Molekulen (Liganden, LSsungsmittel- 
molektile uswO bei Temperature^ die iiber 0° K liegen. Her- 
kommiiche Molekttlmodelle vermSgen diese Wechselwirkungen nicht 
darzustellen. ) 

Auf gabe : Der Erfindung liegt die Aufgabe zugrunde, einen Mole- 
kulraodellbaukasten (insbesondere fur sehr groBe MolekUle) her- 
zustellen, der modular aufgebaut ist (vomit die Vielzahl der 
chemischen Spezies zuganglich bleibt) ,. der iiber die ra*umlichen 
Verhaltnisse hinaus auch die intramolekularen Wechselwirkungen 
quantitativ berucksichtigt , der die intermolekularen Wechsel- 
wirkungen <zwischen verschiedehen Molekulen) wiedergibt, und 
der die automat ische Einnahme von Kon format ionen minima ler 
Energie bei den Modellmolekulen ermoglicht. Anders ausgedruckt 
Der Erfindung liegt die Aufgabe zugrunde, ein Analogmodell fur 
chemische, nicht-kova lent inter agierende Systeme herzustellen , 
welches in der Lage ist, die Mikrowelt in ihrer klassischen 
Deutung (Molekiilmechanik und Molekiildynamik) quantitativ zu 
simulieren. 

Ldsung; Grundlage der Erfindung ist eine mechanomagnet ische Re- 
alisierung folgender wohlbekannter Tatsachen aus der Mikrowelt 
der chemischen Systeme: 

a) Die gesamte Kon format ion senergie eines MolekUls setzt sich 
additiv zusammen aus den be format ionen von chemischen Bin- 
dungen (TOrsionen, Winkeldef prmationen und Bindungsstreckun- 
gen) und aus Fernwechselwirkungen zwischen nicht direkt ver- 
bundenen Fragmenten (elektrostatische Wechselwirkungen, Dis- 
persionskr&fte, PolSrisationsef f ekte und sogenannte • Short- 
Range 1 -Abstofiungen) - 

b) Die Bindungsdeformat ionen sind nur von den verbundenen Frag- 
menten abhangig (d.h. die Parameter der Bindungsdeformat ion 
sind vom MolekOl unabhangig und somit trans ferierbar) . 

c) DispersionskrSf te sind immer anziehend (da sie von der 
Elektronenkorrelation verursacht werden) und von kurzer 
Reichweite (im Vergleich zu den elektrostatischen KrSften) . 

d) Die 1 Short-Range ' -AbstoBungen sind unter einem gewissen Ab- 
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stand zwischen den Atoinen absolut dominierend. Bei grofieren 
Entf ernungen , bei denen Dispersions- und elektrostatische 
KrSfte noch eine Rolle spielen, sind sie unbedeutend. 
Die chemischen Bindungen zwischen den Atomen Oder funktionel- 
len Gruppen werden im Molekulmodellbaukasten durch einen Satz 
von Verbindungselementen , die nur vom Typ der zu verbindenden 
Atome abhangig sind (also von Molektil zu MolekCil transferier- 
bar sind), realisiert. Ein Verbindungselement besteht aus ei- 
nem zylindrischen GehMuse (A, Fig. 1 )^ durch dessen Mitte eine 
drehbare Achse verlauft. Bei chemischen Bindungen ist die Ab- 
hangigkeit der Torsionsenergie vom Torsionswinkel (Diederwin- 
kel) periodisch und recht kompliziert (H, Fig. 3) . Eine maB- 
stabstreue Wiedergabe der AbhSngigkeit der Torsionskraf t vom 
Diederwinkel wird mechanisch realisiert durch ein Profil von 
variabler Starke (D, Fig. 2 und 3) , das an der Innenseite des 
Gehauses befestigt ist und gegen dessen Oberflache ein kleines 
Rad (E f Fig. 2 und 3) mittels einer Druckfeder (G, Fig. 2 und 

3) gedruckt wird^wobei der Schaft (F , Fig. 2 und 3)^in dem die 
Druckfeder ist, fest mit der gelagerten Achse (B, Fig. 1 bis 

4) verbunden ist. Je nach Xnderung des Krummungsradiuses der 
ProfilflSche entsteht fur einen gegebenen Diederwinkel ein 
positives oder negatives Tors ions moment . Eine andere Realisie- 
rung eines Verbindungselement s mit vorgegebenen zyklischen Tor- 
sionsverhalten wird mittels Magnete erreicht (Fig. 4) . Auf der 
Innenseite des Gehausemantels werden Magnete, deren Pole zur 
Achse weisen, montiert. Auf der Achse werden radial angeordne- 
te magnetische Dipole montiert. Durch die Variation der Magnet- 
stSrken, der Magnetanordnungen , sowie der AbstSnde der Pole 
zum 2entrum kann man eine komplizierte AbhcLngigkeit des Tor- 
sionsmoments vom Diederwinkel erreichen. Der Vorteil der mag- 
netischen Torsionsachse ist die geringe Reibung, der Nachteil 
besteht in einer gewissen Interferenz mit den Magnetf eldern , 
die zur Simulation der nicht-bindenden KrSfte (siehe unten) 
eingesetzt werden. Die Verbindung zwischen den Verbindungsele- 
menten und den KGrpern, die die Molekiilf ragmen te oder Atome 
darstellen (C, Fig. 1), kann starr sein oder eine gewisse 
Flexibilitat gestatten. Im letzteren Fall werden kleine Bin- 
dungswinkeldeformationen und Bindungsstreckungen simuliert. 

Die Modellk5rper , die die Molekiilf ragmente darstellen, sind 
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kalottenf6rmig gestaltet und bestehen aus nichtmagnetischero 
Material wie z.B. Kunststoff (Fig. 5 bis 8). Die permanente 
Elektronenverteilung wird durch raumlich fixierte Magnate in- 
nerhalb der Modellkorper dargestellt. Da die elektrostatische 
Wechselwirkung zweier nichtgebundener Fragmente der realen 
Mikrowelt den gleichen Gesetzeh (Coulomb Gesetz) der magneto- 
statischen Wechselwirkungfen im Moiekiilmodell gehorchen, kann 
man fUr jede Orientierung der Molekiilf ragmente im Raum die 
elektrostatischen Wechselwirkungen maBstabsgetreu simulieren. 
Da es keine magnetischen Monopole gibt, muB man bei der Simu- 
lierung der elektrischen Felder von geladenen chemischen Spe- 
zies wie Ionen einen magnetischen Pol in hinreichend groBer 
Entfernung vom Modellkorper installieren, womit lokal das kor- 
rekte magnetische Feld resultiert. Dies wird durch flexible 
magnetische "Schlauehe" erreicht (I, Fig. 6). Diese bestehen 
aus einer Sequenz von Dipolen, welche an einem Pol eine Kerbe 
(kugelsegmentf ormig) und am anderen Pol einen Vorsprung^ der 
komplementar zur Kerbe ist, enthalten. Diese Dipolsequenz wird 
mit einer flexiblen Haut aus Kunststoff oder Gummi ummantelt. 
Die immer anziehenden Dispersionskraf te werden im Molekulmo- 
dell ebenfalls durch Magnete simuliert, aber im Gegensatz zu 
den raumlich fixierten Dipolen, die das elektrostatische Feld 
simulieren, werden die DispersionkrHf te durch Multipolkappen 
simuliert, die sich unter der OberflSche der Fragmentmodelle 
befinden und mit gewissen Freiheitsgraden behaftet sind (K , 
Fig. 7 und 8) . Die Multipolkappen konnen sich urn ihre eigene 
Achse frei drehen und konnen sich unter der Oberf lMche in ei- 
nem geeigneten Oberf lMchense<jment (J, Fig. 7 und 8) parallel 
zur Oberf lache verschieben. Durch diese Anordnung wird er- 
reicht, daB die Interaktion zwischen den beweglichen Multipolen 
urid den fixierten Polen minimiert wird, denn die Freiheits- 
grade sind so beschaffen, daB die Bewegungen der Multipolkappen 
auf einer Aquipoteritialf lache des magnetostatischen Feldes 
stattfinden. Bei der AnnSherung zweier so beschaffenen Frag- 
mentmodelle findet eine Interaktion zwischen solchen Multipol- 
kappen, die wegen der vorhandenen Freiheitsgrade immer anzie- 
hend ist, statt. Ferner entspricht das Kraftgesetz zwischen 
Multipolen der Abhangigkeit der Dispersionskraf te von der Ent- 
fernung (h5here Potenzen von 1/r, wobei r der Abstand zwischen 
den Multipolen ist) . Die Polar isationskrSf te sind meistens 
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sehr schwach verglichen mit elektrostatischen- und Dispersions- 
kraften und konnen vernachlassigt werden. Sie sind jedoch durch 
das Einschleusen von weichmagnetischen Mater ialien an gewissen 
Positionen im Fragmentmodell darstellbar. 

Die ' Short-Range * -AbstoBungskrafte verhindern die gegenseitige 
Penetration der nichtgebundenen Molekiilf ragmente und sind erst 
bei sehr kleinen Fragraentabstanden dominierend . Diese KrSfte 
werden bei den Modellf ragmenten durch das Aufbringen von elas- 
tisch komprimierbarem Material (Moosgummi, Gummikissen) auf 
die Oberf lachenregionen, die kontaktiert werden konnen, reali- 
siert. , 

Somit konnen die relevanten Krafte, die zwischen den verschie- 
denen Molekiilteilen wirken, maBstabsgetreu im Molekiilbaukasten 
rea'lisiert werden. 

Die Krafte, die zwischen den nichtgebundenen Fragmenten eines 
Molekiils wirken, sind identisch mit den KrSften, die zwischen 
den Fragmenten zweier verschiedener , raumlich benachbarter 
MolekUle wirken. Dies wird natiirlich auch von Mode llbaukas ten 
erftillt, womit die MolekUlmodelle , die mit diesem Baukasten 
konstruiert werden, auch die intermolekularen Wechselwirkungen 
maBstabsgetreu wiedergeben. 

Bei dem beschriebenen Molekulmodellen exist ieren jedoch noch 
Krafte, die in der Mikrowelt keine Rolle spielen, namlich die 
Gravitationskrafte . Diese miissen im Modellbaukasten eliminiert 
werden. Die Gravitation wird beim Fantieren im Weltall trivia- 
lerweise eliminiert. FUr irdische Zwecke wird die Gravitation 
eliminiert, indem samtliche Elemente des Molekiilmode llbaukas - 
tens das spezifische Gewicht einer FlUssigkeit besitzen, in 
der die Modellmolekiile schweben (Fig. 9) . Folglich wird beim 
Eintauchen der Modelle in eine FlUssigkeit kein exakter MaBstab 
fur die Massen mSglich sein. Denrioch wird die Konf ormation , 
die das Modell spontan einnimmt, mit einer Kon formation mini- 
maler Energie des realen Mo lektil systems tibereinstimmen . Beim 
Hantieren im Weltall ist hingegen eine maBstabsgetreue Model- 
lierung der Massen moglich, womit auch ein eindeutiger Zeit- 
maBstab festgelegt wird. Folglich kann die Dynamik des Mole- 
kulsystems durch das dynamische Verhalten des Modells simuliert 
werden. 
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Ein Model ImolekUl oder mehrere Model lmolekule , die sich in 
einem Behalter mit FlUssigkeit gleicher Dichte (U, Fig. 9) 
befinden, werden dort spontan,je nach Ausgangskon formation 
und Konstellation , einen Zustand minimaler Energie einnehmen. 
Durch die Erzeugung von Turbulenzen im Behalter kann quali- 
tativ ein Temperaturef f ekt simuliert werden, wobei die Kpn- 
formationen, die einem lokalen Energieminimum entsprechen, 
sich in solche umwandeln, die tiefer liegenden lokalen Minima 
entsprechen, bis unter UmstSnden die {Conformation der globa- 
len Energieminima erreicht wixd. 

Erzielbare Vorteile: Wie schon erwahnt r k6nnen die gangigen 
Molekulmodelle nur die Geometrie mafistabsgetred wiedergeben. 
Die oben beschriebene Erfindung ermQglicht eine" Simulation 
der MolekUlstatik (Gleichgewicht der KrSfte) durch die Ein- 
fii.hrung eines Kraf tmafistabes und dartiber hinaus eine Simula- 
tion der Dynamik durch Einfilhrung eines Mas senmaBs tabes (dies 
allerdings nur in Abwesenheit der Gravitationskraf t> . Bei 
groBen Molekiilen und Molekiilverbanden (Proteine ^ukleinsau- 
ren, Membranen usw.) ist es mit herkommlichen Methoden un- 
mfiglich, quantitative Voraussagen (iber Konf ormationen und 
intermolekulare Wechselwirkungen zu machen, geschweige denn 
tiber das dynamische Verhalten . Durch die beschriebene Erfin- 
dung wird es erstmals mdglich sein, diese Probleme zu behan- 
deln . 

Anwendungsbereiche : Der beschriebene MolekUlmodellbaukasten 
wird in erster Linie in der Forschung grofier Molektile und 
Molekttlsysteme Verwendung fihden, denn auf dem Gebiet der 
Makromolekule und Molekiilsysteme gibt es keine praktisch an- 
wendbare Methode , die anhand der Struktur Schlusse und Deu- 
tungen Uber diese Systeme zul&Bt. Genannt seien die Gebiete : 
Drug-Design (Entwurf neuer Pharmaka} , Gen-Technologie (Aus- 
sagen iiber die {Conformation von Proteinen mit gegebener Amino- 
sSurensequenz) , Molekularbiologie , Immunologic, Enzymologie, 
Simulation von Fliissigkeiten (Molekuldyhamik) , Chromatogra- 
phie, Organische Chemie (Host-Guest Chemie) , Kristallographie 
und Katalyse. 

Ausf iihrungsbeispiele ; Die Ausf tihrungsbeispiele in Fig. 1 bis 
Fig. 9 wurden eingehend in der obigen Beschreibung erlHutert. 
Anhand eines Beispiels sollen die mSglichen MaBstSbe des Mo- 
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dellbaukastens geschildert werden: Zwei magnetische Pole aus 

handelsUblichem Material (z.B. SECo 112/100) mit einer Starke 

(Dicke) von ca . 0,5 cm im Abstand von 3 cm tiben aufein- 

_ i 

ander eine Kraft von 10 bis 10 Newton (grSBenordnungs- 
ma"Big) aus. Diese Kraft soil z.B. einer elektrostatischen 
Wechselwirkung zweier Ladungen von je ca. 0.5 Elementarladun- 

o 

gen im Abstand von ca. 3A entsprechen. Die Kraft im atomaren 

Bereich ist (je nach DielektrizitStskonstante) ca . 10 10 N, 

8 9 

womit ein Kraf temaBstab von 10 bis 10 vorliegt. Der Langen- 

maBstab ist, wie bei den tiblichen Molektilmodellen , in der 

8 ° 

GroBenordnung von 10 (d.h. TA im Original entspricht ca. 1 cm 
im Model 1) . Fur den Fall einer dynamischen &h*nlichkeit (Welt- 
all Version) wird der MassenmaBstab von der GroBenordnung 
10 23 bis 10 24 sein, womit ein ZeitmaBstab von 10 11 bis 10 12 
vorliegt (d.h. Picosekunden des Originals entsprechen 0.1 bis 
1 sec im Model 1) . Der Fachmann (Molekiildynamik) wird sicher- 
lich diesen giinstigen ZeitmaBstab begrtiflen. 
ErlSuterungen zu den Zeichnungen der Ausf iihrungsbelspiele : 

Fig. 1 ; Verbindungselement (allgemeine Ansicht) . A - Zylin- 
derf6rmiges GehcLuse. B - Drehachse mit variablem 
Drehmoment. C - Verbindungen des GehSuses und der 
Drehachse mit den zu verbindenden Molektilf ragmentmo- 
dellen. 

Fig. 2: Schnitt in AchsenlSngsrichtung durch ein Verbindungs- 
element. B - gelagerte Drehachse (wie A, Fig. 1) . D - 
Umlaufendes Profil variabler Starke. E - Kleines Rad, 
welches gegen das Profil gedrtickt wird. F - Schaft 
(starr verbunden mit der Drehachse) fiir die Druckfe- 
der, die das kleine Rad gegen das Profil driickt. 

Fig. 3 : Schnitt quer zur Achse eines Verbindungselements . B - 
Drehachse mit variablem Drehmoment. D - Profil vari- 
abler Starke. E - Kleines Rad (wie E, fig. 2) . F - 
Schaft far Druckfeder. G - Druckfeder. H - Beispiel 
einer AbhMngigkeit der Torsionskraf t f vom Torsions- 
winkel $ . 

Fig. 4: Magnetische Realisierung einer Drehachse B mit variab- 
lem Drehmoment (Magnete sind mit n-s bezeichnet) . 
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Fig . 5 : Anordnung von raumlich f ixierten Magneten (durch N-S 
gekennzeichnet) innerhalb eines raumftillenden Mole- 
ktilfragmentmodells (hier das -NH^ Fragment) zur ma fi- 
st absgetreuen Wiedergabe des elektrqstatischen Feldes. 

5 Fig. 6; Anordnung fur geladene chemische Spezies (hier das 
-COO Ion fragment) . I - Flexibler magnetischer 
Schlauch zur Verlagerung eines magnetischen Pols . 

Fig. 7: Die beweg lichen Multipolkappen unter der Oberflache 
der Molektllfragmentmodelle . J - Flacher Hohlraum, 
10 innerhalb des sen sich eine Multipolkappe verschieben 

kann. K - Multipolkappen- L - Frontale * Ansicht der 
Anordnung. — 

Fig . , 8 : Wechselwirkungen zweier interagierender MolekUlf rag- 

mentmodelle . J - Hohlraum (wie J, Fig. 7). K - Beweg- . 

15 liche Multipolkappen, die sich unfcei? den OberflSchen 

so orientieren, dafi immer eine artzlehende Kraft resul- 
tiert (Dispersionskraf te) . M - Oberflache der .Mole- 
ktilfragmentmodelle aus elastiseh komprimierbarem Ma- 
terial zur Darstellung der ' Short-Range 1 AbstoBungs- 

20 krafte. 

Fig. 9: Anordnung zur Ausschaltung der Gravitationskraf te . 
P - Pumpe mit einstellbarer Pumpleistung . Q,R - 
Schwebende Molekiilmodelle fur zwei grofie Molekule. 
T - Mundung der EinfluBrohre zur Erzeugung von Turbu- 
25 lenzen ( Temperature f f ekte) . U - Behalter mit Fltis- 

sigkeit (gleiche Dichte wie Molektilmodelle) . W - 
Molektilmodelle fur das Losungsmittel ( Losungsmittel - 
ef fekte) . 
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